1 Table S1 : Structual parameters of the new stable delafossite and closely related phases with composition ABO 2 .
Compounds Spg nunmber (name) Lattice parameters Coordinates parameters a=3.35949Å In 0.00000 0.00000 0.50000 KInO 2 166 b (R -3 2/m) b=3.35949Å K 0.00000 0.00000 0.00000 c=18.54410Å O 0.00000 0.00000 -0.22894 α=β=90
• ,γ=120
• a=3.39981Å In 0.00000 0.00000 0.00000 RbInO 2 166 b (R -3 2/m) b=3.39981Å Rb 0.00000 0.00000 0.50000 c=19.36914Å O 0.00000 0.00000 -0.27463 α=β=90
• a=3.29582Å Rh 0.00000 0.00000 0.00000 RbRhO 2 166 b (R -3 2/m) b=3.29582Å Rb 0.00000 0.00000 0.50000 c=17. 953Å O 0.00000 0.00000 -0.28092 α=β=90
• a=3.78465Å La 0.00000 0.00000 0.00000 CsLaO 2 166 b (R -3 2/m) b=3.78465Å Cs 0.00000 0.00000 0.50000 c=20. 84Å O 0.00000 0.00000 -0.27684 α=β=90
• a=3.00143Å Ni 0.00000 0.00000 0.50000 MgNiO 2 166 b (R -3 2/m) b=3.00143Å Mg 0.00000 0.00000 0.00000 c=14.558Å O 0.00000 0.00000 0.25082 α=β=90
• a=2.86607Å Pd 0.00000 0.00000 0.50000 PdAlO 2 166 a (R -3 2/m) b=2.86607Å Al 0.00000 0.00000 0.0000 c=18.09580Å O 0.00000 0.00000 -0.38662 α=β=90
• a=3.00903Å Pd 0.00000 0.00000 0.50000 PdCrO 2 166 a (R -3 2/m) b=3.00903Å Cr 0.00000 0.00000 0.00000 c=18.23102Å O 0.00000 0.00000 -0.38882 α=β=90
• a=3.08303Å Pd 0.00000 0.00000 0.00000 PdRhO 2 166 a (R -3 2/m) b=3.08303Å Rh 0.00000 0.00000 0.50000 c=18.30676Å O 0.00000 0.00000 0.11048 α=β=90
• a=2.85681Å Pt 0.00000 0.00000 0.00000 PtAlO 2 166 a (R -3 2/m) b=2.85681Å Al 0.00000 0.00000 0.50000 c=18.15331Å O 0.00000 0.00000 0.11357 α=β=90
• ,γ=
• a=2.92246Å Pt 0.00000 0.00000 0.50000 PtNiO 2 166 a (R -3 2/m) b=2.92246Å Ni 0.00000 0.00000 0.00000 c=18.21565Å O 0.00000 0.00000 -0.39247 α=β=90
• ,γ=120 Al 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• a=4.28266Å Bi 0.00000 0.00000 0.50000 AuBiS 2 166 a (R -3 2/m) b=4.28266Å Au 0.00000 0.00000 0.0000 c=22.26884Å S 0.00000 0.00000 -0.10296 α=β=90
• a=3.36726Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuCoS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.36726Å Co 0.00000 0.00000 0.50000 c=20.78827Å S 0.00000 0.00000 -0.11258 α=β=90
• a=3.94181Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuInS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.94181Å In 0.00000 0.00000 0.50000 c=22.00386Å S 0.00000 0.00000 -0.10468 α=β=90
• a=3.61618Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuIrS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.61618Å Ir 0.00000 0.00000 0.50000 c=20.86395Å S 0.00000 0.00000 -0.11166 α=β=90
• a=3.33532Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuMnS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.33532Å Mn 0.00000 0.00000 0.50000 c=21.81510Å S 0.00000 0.00000 -0.10786 α=β=90
• a=3.58538Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuRhS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.58538Å Rh 0.00000 0.00000 0.50000 c=20.98328Å S 0.00000 0.00000 -0.11063 α=β=90
• a=3.82016Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuScS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.82016Å Sc 0.00000 0.00000 0.50000 c=22.01038Å S 0.00000 0.00000 -0.10493 α=β=90
• a=4.13622Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuYS 2 166 a (R -3 2/m) b=4.13622Å Y 0.00000 0.00000 0.50000 c=22.10901Å S 0.00000 0.00000 -0.10430 α=β=90
• a=3.63137Å Hg 0.00000 0.00000 0.00000 HgHfS 2 166 b (R -3 2/m) b=3.63137Å Hf 0.00000 0.00000 0.50000 c=28.69144Å S 0.00000 0.00000 0.21733 α=β=90
• a=3.52727Å Bi 0.00000 0.00000 0.00000 BiCrS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.52727Å Cr 0.00000 0.00000 0.50000 c=24.57201Å S 0.00000 0.00000 -0.11492 α=β=90
• a=3.44094Å Bi 0.00000 0.00000 0.50000 BiTiS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.44094Å Ti 0.00000 0.00000 0.00000 c=25.83420Å S 0.00000 0.00000 -0.38896 α=β=90
• a=3.59387Å Bi 0.00000 0.00000 0.00000 BiIrS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.59387Å Ir 0.00000 0.00000 0.50000 c=24.25913Å S 0.00000 0.00000 -0.11851 α=β=90
• a=3.39205Å In 0.00000 0.00000 0.00000 InTiS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.39205Å Ti 0.00000 0.00000 0.50000 c=26.02497Å S 0.00000 0.00000 -0.11113 α=β=90
• a=b=3.61485Å In 0.00000 0.00000 0.50000 InZrS 2 164 (P -3 2/m 1) c=8.18948Å Zr 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
• S 0.33333 0.66667 0.18891 6 164 (P -3 2/m 1) c=8.54200Å Hf 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• S 0.33333 0.66667 -0.32445 a=3.37108Å
Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlMnS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.37108Å Mn 0.00000 0.00000 0.50000 c=26.36703Å S 0.00000 0.00000 -0.11764 α=β=90
• a=b=3.47225Å Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlTiS 2 164 (P -3 2/m 1) c=8.17414Å Ti 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• S 0.33333 0.66667 -0.32576 a=b=3.64723Å Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlZrS 2 164 (P -3 2/m 1) c=8.25608Å Zr 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• S 0.33333 0.66667 0.31475 a=3.46684Å Sn 0.00000 0.00000 0.00000 SnCrS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.46684Å Cr 0.00000 0.00000 0.50000 c=24.44877Å S 0.00000 0.00000 -0.11396 α=β=90
• a=3.39805Å Sn 0.00000 0.00000 0.00000 SnTiS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.39805Å Ti 0.00000 0.00000 0.50000 c=25.67830Å S 0.00000 0.00000 -0.11020 α=β=90
• a=3.46683Å Pb 0.00000 0.00000 0.00000 PbCrS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.46683Å Cr 0.00000 0.00000 0.50000 c=25.11917Å S 0.00000 0.00000 -0.11541 α=β=90
• a=3.43824Å Pb 0.00000 0.00000 0.00000 PbTiS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.43824Å Ti 0.00000 0.00000 0.50000 c=26.24558Å S 0.00000 0.00000 -0.11203 α=β=90
• a=3.60049Å Pb 0.00000 0.00000 0.00000 PbZrS 2 166 a (R -3 2/m) b=3.60049Å Zr 0.00000 0.00000 0.50000 c=26.99142Å S 0.00000 0.00000 -0.10959 α=β=90
• ,γ=120 Mn 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
• a=3.75170Å Ag 0.00000 0.00000 0.00000 AgRhSe 2 166 a (R -3 2/m) b=3.75170Å Rh 0.00000 0.00000 0.50000 c=22.62660Å Se 0.00000 0.00000 -0.11125 α=β=90
• a=3.56141Å Au 0.00000 0.00000 0.00000 AuCoSe 2 166 a (R -3 2/m) b=3.56141Å Se 0.00000 0.00000 -0.11227 c=21.99416Å
Co 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• ,γ=120 Se 0.00000 0.00000 0.28394 α=β=90
• ,γ=120 a (R -3 2/m) b=3.80643Å Rh 0.00000 0.00000 0.50000 c=23.93630Å Se 0.00000 0.00000 -0.11563 α=β=90
• a=3.62640Å Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlRhSe 2 164 (P -3 2/m 1) b=3.62640Å Se 0.33333 0.66667 0.31829 c=8.41867Å Rh 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• a=b=3.62640Å Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlTiSe 2 164 (P -3 2/m 1) c=8.41867Å Se 0.33333 0.66667 0.31829 α=β=90
• Ti 0.00000 0.00000 0.50000 a=b=3.42683Å Tl 0.33333 0.66667 0.00000 TlVSe2 2 187 (P -6 m 2) c=8.66380Å Se 0.00000 0.00000 -0.32134 α=β=90
• V 0.33333 0.66667 0.50000 a=b=3.78264Å Tl 0.00000 0.00000 0.50000 TlZrSe 2 164 (P -3 2/m 1) c=8.47906Å Zr 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
• ,γ=120 Cr 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• a=3.63018Å Bi 0.00000 0.00000 0.50000 BiMnSe 2 166 a (R -3 2/m) b=3.63018Å Se 0.00000 0.00000 -0.38732 c=26.29310Å
Mn 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
• a=3.70682Å Br 0.00000 0.00000 0.00000 BrNiSe 2 166 a (R -3 2/m) b=3.70682Å Se 0.00000 0.00000 -0.11562 c=22.84750Å Ni 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• a=3.75533Å I 0.00000 0.00000 0.00000 INiSe 2 166 a (R -3 2/m) b=3.75533Å Se 0.00000 0.00000 -0.11809 c=23.93427Å Ni 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• ,γ=120 Ti 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
• ,γ=120 Y 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
• a=b=3.98106Å Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlHfTe 2 164 (P -3 2/m 1) c=8.97218Å Hf 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• a=b=4.01882Å Tl 0.00000 0.00000 0.00000 TlZrTe 2 164 (P -3 2/m 1) c= 8.87565Å Te 0.33333 0.66667 -0.29706 α=β=90
• Zr 0.00000 0.00000 0.50000 a=3.92958Å
Te 0.00000 0.00000 -0.11673 BrCoTe 2 166 a (R -3 2/m) b=3.92958Å Br 0.00000 0.00000 0.00000 c=24.25180Å Co 0.00000 0.00000 0.50000 α=β=90
• a=b=4.11707Å Ir 0.00000 0.00000 -0.33956 BrIrTe 2 160 (R 3 m) c=25.57033Å Te 0.00000 0.00000 0.27253 (hexagonal axes) α=β=90
• Te 0.00000 0.00000 0.03659 Br 0.00000 0.00000 0.13794 a=3.89925Å
Te 0.00000 0.00000 -0.27675 BrNiTe 2 166 b (R -3 2/m) b=3.89925Å Br 0.00000 0.00000 0.50000 c=22.24186Å Ni 0.00000 0.00000 0.00000 α=β=90
•
